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Výpočetní metody v biochemické praxi
Cenu Wernera von Siemense za druhé místo v kategorii Nejlepší diplomová práce získala Mgr. Karolína Mrzílková z Přírodovědecké fakulty Univerzity Karlovy v Praze za diplomovou práci s názvem Optimalizace interakce IGF2 s jeho receptorem.

Karolína Mrzílková se specializuje na oblast výpočetní chemie čili na rozvoj výpočetních metod, které doplňují a v některých případech dokonce nahrazují metody experimentální. Svou výzkumnou kariéru začala na ÚOCHB AV ČR již během středoškolských studií, když jí bylo pouhých 15 let. V oceněné diplomové práci se věnuje modelování a studiu strukturních detailů inzulinu podobného růstového faktoru 2 (IGF2) a jeho receptoru. Cílem je pochopit, jak i malé změny ve struktuře tohoto hormonu mohou ovlivnit jeho schopnost vázat se na příslušný receptor a předávat tak buňkám důležité informace. Je známo, že právě tyto poruchy interakce mohou vést ke vzniku řady nemocí. Výsledky práce lze použít k určení směru dalšího biologického a chemického výzkumu v oblasti poruch interakce IGF2 s receptorem, konkrétně k navržení mutantů IGF2 s vylepšenými vazebnými vlastnostmi, které by přispěly k lepšímu pochopení mechanismu rozvoje těchto chorob. Po dokončení magisterského studia v roce 2025 Karolína Mrzílková nastoupila na doktorské studium na ETH Zürich. 

Validace výpočetních technik
Klíčovým aspektem řady biochemických procesů jsou interakce proteinů, které hrají zásadní roli i při vývoji některých onemocnění, jakými jsou například diabetes, obezita nebo některé neurodegenerativní choroby. Konkrétně růstový faktor 2 (IGF2) z rodiny inzulinových hormonů se podílí na rozvoji řady vážných onemocnění, pokud dojde k nežádoucím změnám v jeho struktuře, které negativně ovlivní jeho schopnost vázat se na příslušný IGF2 receptor. Experimentální studium těchto interakcí je však často časově a technicky náročné. Z tohoto důvodu se k jejich pochopení čím dál častěji využívají metody výpočetní chemie. 

Karolína Mrzílková vzala jako základ své práce dosavadní poznatky o struktuře a chování komplexu IGF2 s IGF2 receptorem, které využila k dalšímu studiu této interakce za pomoci výpočetních biofyzikálních metod. V praktické části diplomové práce se věnovala čtyřem projektům, které využívají různé výpočetní techniky ke studiu vazebných vlastností IGF2 mutantů, validaci teoretických postupů a návrhu nových, perspektivních mutací. Důležitým závěrem její práce je, že semiempirické metody nejsou ideální pro predikci vylepšených mutantů IGF2, zejména v porovnání s nákladnějšími, ale spolehlivějšími simulacemi molekulové dynamiky. Využití umělé inteligence se v této oblasti jeví jako perspektivní nástroj, avšak v tomto případě naráží na problém s nedostatečnou velikostí souboru experimentálních dat.

Mezi experimentem a výpočetními metodami
Biofyzikální chemii si Karolína Mrzílková vybrala, protože ji oslovila možnost aplikovat fyzikální přístupy k pochopení biologických systémů. Tento obor jí umožnil propojit zájmy o chemii, biochemii a fyziku a zkoumat problém z různých úhlů. Zalíbila se jí mezioborovost a rozmanitost přístupů a technik, které tento průnik nabízí. Jak sama říká, mohla se věnovat všem oblastem současně, bez nutnosti vybírat si jednu perspektivu či způsob uvažování.

„Tématu inzulinu podobného růstového faktoru 2 jsem se věnovala již dříve, ale pouze na experimentální úrovni. Nápad studovat jej také pomocí výpočetních metod teoretické chemie vznikl s mým rostoucím zájmem o fyziku. Výpočetní metody mi navíc umožnily nahlédnout na známý problém z nové perspektivy. Téma práce tak spojovalo známé s novým a velmi zajímavým. Fascinuje mě sledovat průnik hned několika vědeckých oblastí – fyziky, chemie a biologie; sledovat chemickou reakci probíhající v biologickém systému pomocí fyzikálních principů. Právě průnik všech těchto úhlů pohledu umožňuje získat různé druhy informací a detailů. Práce je tedy podle mě nesmírně zajímavá právě tím, jak se na studovaný problém dívá a jak se ho snaží řešit,“ vysvětluje Karolína Mrzílková.

Cena jako osobní milník
Na svou diplomovou práci je Karolína Mrzílková hrdá, protože jde o její první samostatnou vědeckou práci, u níž měla výraznou vědeckou svobodu při rozhodování o jejím směrování. „Získání Ceny Wernera von Siemense je pro mě také osobní milník, který mi umožňuje budovat vlastní vědeckou identitu a uvědomit si, kam bych chtěla svou kariéru konkrétně zaměřit, i když je to pro mě spíše symbol uznání mé práce. Upřímně jsem ještě nepřemýšlela, jak cenu konkrétně využiji, ale pomohla mi ujasnit si další kroky v kariéře,“ dodává.

Fotografie ke stažení: https://www.siemenspress.cz/ceny-wernera-von-siemense-2025/
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[bookmark: _Hlk119656238][bookmark: _Hlk151371329]Siemens AG (Berlín a Mnichov) je přední technologická společnost zaměřená na průmysl, infrastrukturu, mobilitu a zdravotnictví. Cílem společnosti je vytvářet technologie, které mění každodenní život miliard lidí. Spojením reálného a digitálního světa umožňuje Siemens svým zákazníkům urychlit digitální transformaci a přechod k udržitelnosti. Díky tomu jsou továrny efektivnější, města obyvatelnější a doprava udržitelnější. Společnost Siemens, lídr v oblasti průmyslové umělé inteligence, využívá své hluboké know-how k implementaci umělé inteligence – včetně generativní umělé inteligence – do reálných aplikací a zpřístupňuje umělou tím inteligenci zákazníkům v různých průmyslových odvětvích. Siemens také vlastní většinový podíl ve veřejně obchodované společnosti Siemens Healthineers, předním světovém poskytovateli zdravotnických technologií, který utváří budoucnost zdravotní péče. Pro každého. Všude. Udržitelně. Ve fiskálním roce 2025, který skončil 30. září 2025, dosáhla skupina Siemens tržeb ve výši 78,9 miliardy eur a čistého zisku 10,4 miliard eur. K 30. září 2025 zaměstnávala společnost na celém světě přibližně 318 000 lidí. Další informace jsou k dispozici na internetu na adrese www.siemens.com.
Siemens Česká republika patří mezi největší technologické firmy v České republice a již 135 let je nedílnou součástí českého průmyslu a zárukou inovativních a udržitelných technologií. Se svými více než 7 tisíci zaměstnanců se řadí mezi klíčové zaměstnavatele v Česku. Portfolio Siemens pokrývá řešení pro průmysl, distribuované energetické systémy, veřejnou infrastrukturu a technologie budov. Odděleně vedené společnosti Siemens Healthineers a Siemens Mobility působí na trhu energetiky, zdravotnických technologií a kolejové dopravy. Český Siemens je průkopníkem v oblasti průmyslové digitalizace a automatizace a inteligentní infrastruktury, v jejichž rámci přináší zákazníkům komplexní digitální produkty a služby. Více informací: http://www.siemens.cz
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